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まれた C = O 基は、水の酸化の大きな過電圧（c.a.> 0.8 V）を克服するのに十分な電位
（1.85 eV対SHE）を持つ正の価電子帯を形成しました。光吸収端も450nmから550nm
に拡大し、集光が促進されたことを示しています。 OER 助触媒として Na2CoP2O7 を
さらにロードすると、PCNBA は、H2O と O2のみを使用した光触媒 H2O2生成で、8.0％
という記録的な高い見かけの量子収率と 0.30％の SCC を示しました。 BA とメレムの
共重合、および Na2CoP2O7の負荷により、電荷分離が大幅に改善されました。 DOS と





Ni）と典型金属、典型非金属（In, Sn）を PCN 骨格にピリジニック N 原子を含むサイ
ト一連の金属イオンを組み込んだ単一原子光触媒（M-SAPC）を開発しました。原子的
に分散した Fe の化学状態は（II）と（III）の間にあり、Co、Ni、In、Sn 種の触媒の
化学状態はそれぞれ（II）、（II）、（III）、（IV）に近い。 シミュレーション結果は、欠陥
のない Melem_3 ユニットによって分離された金属イオンが、バンド構造と電子配置の
点で実際に準備された M-SAPC と一致していることを明らかにしました。 EabX、選
択と正孔の遷移密度分布、D インデックス、および ECoulmb は、原子的に分散した主
族金属（In（III）と Sn（IV））の組み込みが電荷分離効率を大幅に改善することを明ら
かにしました。さらに、Melem_3In3+および Melem_3Sn4+のモデルの主要な MO（電











い、可視光照射下での水と酸素の混合物中での非犠牲的光触媒 H2O2 合成用の Sb 単一
原子光触媒を開発しました。 Sb は 4d105S2電子配置で+3 に調整されます。特に、開発
されたままの光触媒では、420 nm で 17.6％という記録的な高い見かけの量子効率と
0.61％の太陽から化学への変換（SCC）効率が達成されています。実験的調査と理論的









学 位 論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 
 上記の論文に対して審査を行い、PCN 骨格を用いた高効率過酸化水素製造能力を有
する単一元素触媒の設計指針、光触媒動作原理に関する内容に関して種々の質問がなさ
れたが、いずれも適切な回答がなされた。  
 以上により、論文調査及び最終試験の結果に基づき、審査委員会において慎重に審査 
した結果、本論文が、博士（工学）の学位に十分値するものであると判断した。 
